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Introduccio

* Context i justificacio

La recent popularitat de solucions de contenidor, com Docker en virtualitzacio
d’aplicacions, fa plantejar la hipotesi de si la tecnica de contenidors pot ser també
aplicable als entorns STEM.

En especial, aquesta tecnica de contenidors podria tenir un paper a jugar en la
millora de la reproductibilitat dels resultats computacionals.

* Objectius | enfocament
* |dentificar els rols i les necessitats computacionals en els entorns STEM
* Comparar les solucions alternatives, basades en contenidors, aplicables
* Aplicar solucions de contenidors a un cas model d’entorn STEM

 Valorar 'aplicacio dels contenidors al treball computacional i com
facilitaria la reproductibilitat de resultats numerics

Per assolir aquests objectius es dissenya un cas model i implanta una
aplicacio, usant solucions de contenidors, per a poder valorar la seva
aplicabilitat a aquest tipus d’entorns.
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Estudi Teoric

* Classificacio dels entorns STEM

Prenen com a criteri diferencial la dimensi6 de la xarxa d’ordinadors necessaria i el
nombre d’actors implicats, es poden distingir tres classes d’entorns STEM:

* entorn STEM individual: escenatri tipic d’'un enginyer/a o cientific/a que treballa
de forma individual i que per tant ha d’assumir tots els rols en el cicle de
produccio i publicacio

* entorn STEM d’equip: escenari propi d’'un grup de persones que treballa en un
mateix projecte i comparteix recursos en xarxa, on alguns individus poden
assumeixen rols especialitzats si s’escau

* entorn STEM obert: escenari on dos grups STEM independents intercanvien
solucions i resultats computacionals, sota un paradigma productor-consumidor,
els primers per a oferir una solucio desenvolupada i els segons per a revisar-la.

UOC Enginyeria Informatica



Contenidors Linux per a entorns de Ciencia i Enginyeria

Estudi Teoric

* Rols en els entorns STEM

Els actors dels entorns STEM assumeixen diferents rols. Alguns actors assumeixen
els diferents rols al llarg del cicle de treball i altres ho fan de forma especialitzada
en un de sol, segons les necessitats concretes de cada entorn.

Es poden identificar els seglents rols genérics en un entorn STEM:

* desenvolupador: crea els algorismes i experiments computacionals en el seu
ambit de coneixement i/o obté uns resultats a comunicar

* administrador: proveeix i manega el maquinari i el programari especialitzat propi
de I'entorn STEM

* autor: empaqueta una solucié computacional i la publica per a la seva revisio per
tercers

* revisor: obté i avalua una solucié computacional publicada i sobretot, espera
poder reproduir i obtenir els mateixos resultats que l'autor pero en el seu propi
entorn STEM.
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Estudi Teoric

* Necessitats dels rols STEM

Analitzant els rols STEM es poden inventariar una série de necessitats basiques,
propies d’aquest tipus d’entorn, per a cada rol.

* Aguestes necessitats es poden especificar usant histories d’usuati.

Desenvolupadors DEV0O1 Alternanca de compiladors o intérprets
DEV02 Alternanca de llibreries
DEVO03 Alternanca de programari
DEV04 Execucions en paral-lel
Administradors ADMO1 Actualitzacio coordinada del sistema operatiu
ADMO2 Actualitzacio coordinada de llibreries
ADMO03 Desplegament d’aplicacions al centre de calcul
Autors AUT01 Empaquetar aplicacions i resultats
AUTO02 Publicar aplicacions i resultats
Revisors REVO1 Obtenir aplicacions de repositoris
REV02 Reproduir els resultats publicats
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Estudi Teoric

e Solucions alternatives als contenidors

Abans de la recent difusi6 i popularitzacié dels contenidors per a la virtualitzacio |
desplegament d’aplicacions i sistemes, es podien emprar teécniques alternatives per
a intentar atendre les mateixes necessitats.

Les principals alternatives a I'is de contenidors son:

* modificar el propi sistema amfitrid: el sistema disponible s’adapta i reconfigura
per una necessitat pero en la majoria dels casos s’obtenen efectes col-laterals no
desitjats i de vegades irreversibles

* usar chroot: 'operacio chroot, per a canviar I'arrel del sistema d’arxius d’un
procés UNIX, és una primera aproximacio per a resoldre aquesta problematica i
la base tecnica que donara peu al concepte de contenidor, quan s'automatitzen |
simplifiquen les passes necessaries per al seu Us

* maquines virtuals: alternativa que permet simular, per software, tot un nou
sistema magquinari, proporcionant I'aillament desitjat per a I'aplicacio final a canvi
d’'una perdua important de rendiment entre d’altres contrapartides.
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Estudi Teoric

e Solucions basades en contenidors

Un cop es sistematitza i automatitza I'is de I'operacié chroot, amb totes les tasques
auxiliars per a la seva correcta configuracio, i a més en el nucli Linux s’implanten
les crides de sistema necessaries, comencen a apareixer les solucions de
contenidors Linux.

Aquestes solucions en basen en dues caracteristiques proporcionades pel kernel
Linux:

* la gestid dels espais de noms: que permet desenvolupar eines que administren
els diferents espais de noms (identificadors de processos, identificadors d’'usuaris
| grups d’usuaris, dispositius de xarxa, punts de muntatge,etc.) i construir les
abstraccions d’aillament de processos anomenades contenidors

* el control de grups de processos: que permet a aquestes solucions controlar i
gestionar determinats grups de processos com un unic conjunt, de manera que
tots els processos assignats a un mateix contenidor es poden manegar de forma
conjunta.
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Estudi Teoric

e Solucions basades en contenidors

Les principals implantacions de contenidors Linux, tot i partir dels mateixos
principis, adopten diferents especialitzacions que caldra tenir en compte a I’hora de
triar la més adient a un entorn concret.

* LXCI/LXD: orientada a virtualitzar sistemes complets, permet crear imatges i
instanciar contenidors que contenen normalment amb tot un sistema operatiu.

* Docker: orientada a virtualitzar aplicacions, permet crear imatges en una
estructura de capes i instanciar contenidors minims, on normalment nomeés
s’executara el proceés desitjat i les seves llibreries necessaries, de forma efimera.

* CoreOSIrkt: un sistema operatiu especialitzat en iniciar contenidors, usant seu
propi runtime rkt. Seran els contenidors instanciats els que proporcionaran la
funcionalitat del sistema i oferta als usuaris i a la xarxa.

* Singularity: especialitzada en entorns cientifics, on els contenidors estan
adaptats als requisits tipics d’aquestes aplicacions STEM, orientades a usar al
maxim els recursos disponibles en I'amfitrio.

* runV: solucié que proporciona un nucli Linux diferent a cadascun dels
contenidors iniciats.

* shifter: que permet, entre altres funcionalitats, partir de les imatges de
contenidors per a fer-hi una operacio chroot simple.
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Aplicacid Practica

* Disseny i implantacid d’un cas representatiu

Per tal de validar I'aplicabilitat de les solucions basades en contenidors en els
entorns STEM es dissenya un cas model que representa el cicle basic de
produccio, publicacid i revisio de solucions.

Es creen i configuren els seglients components:

* estacio de treball Debian: on s’hi instal-la el runtime de contenidors Docker per
a validar les histories d’'usuari dels desenvolupadors i les dels autors.

* servidor Ubuntu Server: on s’hi instal-la la solucio de contenidors LXC/LDX per
tal de validar les histories d’'usuari dels administradors.

* repositori DockerHub: per a publicar les imatges Docker per part dels autors i
permetre la cerca i descarrega de les imatges per part dels revisors.

* clients pels revisors: on s’hi instal-la el runtime de Docker per a descarregar i
executar les imatges publicades al repositori. Es comprova com es pot fer amb:

* client Windows
* client macOS

* maquina virtual Linux
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Analisi dels Resultats

* Resultats del cas particular

Un cop implantant el model en una aplicacio practica i validades totes les histories
d’'usuari identificades es comprova que totes compleixen els seus respectius criteris
d’acceptacio préviament definits.

Es comprova que per a cada rol identificat es compleix que:

* desenvolupadors: poden crear i usar contenidors per a les seves necessitats
d’alternar compiladors, llibreries i aplicacions d’alt nivell, aixi com crear multiples
instancies concurrents de contenidors.

* administradors: poden proveir i mantenir llibreries d’imatges de contenidors per
la seva xarxa i mantenir de forma coordinada les imatges dels contenidors.
També poden delegar als desenvolupadors i autors part de la gestio d'aquestes
imatges.

* autors: poden empaquetar solucions, incloent codi objecte, codi font, dades i
documentacio i publicar aquestes imatges en el repositori pels oferir-los als
revisors.

* revisors: poden descarregar i executar les imatges disponibles al repositori de
contenidors Linux, fins i tot si el seu entorn no disposa de clients amb aquest
sistema operatiu.
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Analisi dels Resultats

* Valoracio del cas general

El cas particular analitzat permet extrapolar els resultats al cas general i valorar
I'aplicabilitat de les solucions basades en contenidors en els entorns STEM.

Les principals conclusions son:

* en la mesura que el cicle de produccio i publicacio de solucions computacionals
dels entorns STEM és similar a I'ambit de desenvolupament de software, les
tecniques del darrer es poden aplicar al primer.

* el ritme d’adopci6 en els entorns STEM de noves solucions i noves tecniques
com els contenidors no és, ni ha de ser, el mateix que en I'ambit del software.

* |la promesa d’execucié universal de solucions computacionals, implicita en la
hipotesi de I'aplicabilitat dels contenidors Linux als entorns STEM, no es encara
completa per a tots els entorns informatics i arquitectures de computadors
possibles.

* el punt meés feble de les solucions de contenidors en els entorns STEM és
precisament la seva principal caracteristica, que resulta beneficiosa en altres
entorns: el nucli Linux és el mateix per a tots els processos siguin els natius en el
sistema amfitrié o els que, aparentment, son independents en el contenidor.
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Analisi dels Resultats

* Contenidors Linux i reproductibilitat computacional

Els contenidors Linux passaran a formar part de I'inventari d’eines informatiques en
els entorns STEM i representen un aveng vers la reproductibilitat cientifica.

En aquest sentit les dues conclusions principals sobre I'aplicabilitat dels
contenidors a la reproductibilitat computacional son:

* proporcionen tecniques estandarditzades d’alt nivell per a 'empaquetat i la
distribucié de solucions i experiments computacionals.

* no proporcionen independencia de I'arquitectura del processador fisic, la qual
cosa pot tenir implicacions en aquells entorns STEM on sigui important una gran
precisio numerica.
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Conclusions

* Sobre el treball realitzat

* El treball realitzat ha permeés contrastar la hipotesi inicial sobre la possible aplicacio
als entorns STEM de les solucions de contenidors que s’han popularitzat en 'ambit
de I'enginyeria del software.

* Aguestes solucions han estan prou simples d’'implantar (d’aqui la seva recent
popularitat i difusio) i d’aplicar als casos basics identificats per a aquests entorns
(en tasques similars, siné identiques, a les de desenvolupament de programari).

* Enun entorn STEM concret i real, una aproximacidé meés realista seria de tipus
iteratiu adoptant progressivament aquestes tecniques tant pel desenvolupadors
com pels administradors.

* Treball futur

* El treball realitzat es pot ampliar en el sentit d’aprofundir en casos més concrets i
realistes que els vistos en el model plantejat. Aixo correspondria a fer noves
iteracions sobre aquest model inicial plantejat.

* A mida que s’usin més les solucions de contenidors en els entorns STEM es faran
cada cop més paleses les necessitats especifiques i els requisits propis d’aquests
entorns STEM respecte el desenvolupament general de software, que caldria
analitzar i elaborar amb més profunditat.
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